
















terconnect  the  {TnR6}  clusters. Notably,  these R  clusters may  condense  through  common 







pounds  {TnLa3}Br3  (Tn = Ru, Rh,  Ir),  {IrCe3}I3  and  {RuCe3}I3 unfolded  the  subtleness of  the 
structure  type determining aspects  in  that system. Notably,  to  reveal  the structural prefe‐











die  Interstitial‐Seltenerdmetall‐Wechselwirkungen  gegenüber  den  Seltenerdmetall‐Selten‐
erdmetall‐Wechselwirkungen,  sodass  die  Tn‐zentrierten  Clusterkomplexe  als  Komplexe  im 







aus  oktaedrischen  Yttrium‐Clusterkomplexen,  die  durch  endohedrale  Ni‐  bzw.  Co‐Atome 
zentriert werden. Auf Extended Hückel‐ bzw. Dichtefunktionaltheorie basierende Rechnun‐
gen  an diesen Verbindungen  zeigen, dass die Cluster  als Komplexe  im  Sinne Werners be‐
trachtet werden können. Die Verbindungen {Tn4Y16}Cl36Y4 (Tn = Co, Ru, Ir), {Ru4Y16}Br36Y4 und 
{Ru5La14}2Br39  bestehen  hingegen  aus  {Tn4Y16}‐  bzw.  {Ru5La14}‐Superclustern.  Die  {Tn4Y16}‐
Cluster  können  dabei  als  Friauf‐Polyeder  aufgefasst  werden,  während  die  {Ru5La14}‐
Supercluster aus gestauchten, zweifach überkappten hexagonalen Lanthan‐Antiprismen be‐
stehen,  in die Ru‐Fünfringe eingelagert sind. Die Verbindungen {TnLa3}Br3  (Tn = Ru, Rh,  Ir), 
{IrCe3}I3 und {RuCe3}I3 sind aus Clusterketten aufgebaut. Dabei tritt für Vertreter dieser Sel‐
tenerdmetallclusterfamilie, die durch ein endohedrales Atom der  achten Gruppe  zentriert 
werden, eine Konkurrenzsituation zwischen zwei unterschiedlichen Strukturtypen auf. DFT‐
basierte Rechnungen an diversen Vertretern dieser Strukturtypen sowie an einer (ab‐initio) 
simulierten hypothetischen Verbindung, „{RuLa3}Br3“, gewähren einen Einblick  in die subti‐
len Mechanismen, die zur Ausbildung eines Strukturtyps führen können. 
 
